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 البحث العلمي وسيلتنا لخدمة المجتمع
 

 

لبعض الاوكزيمات وقواعد شيف باستخدام طرائق ميكانيك الكم  انظري (pka)حساب ثوابت التاين 
(AM1 , HF , DFT ) 

 فائز محسن حامد , عبدالله سميم خزعل , أيسر صلاح أحمد
 العراق,  قسم الكيمياء , كمية العموم , جامعة تكريت , تكريت

 

 الممخص
 عشمممر مركاممما ممممذ اووكايممممات وقواعمممي شممم ح المعوضمممة  ممم  يرجمممة سمممرار  ةلسمممت (pka)تضممممذ  مممحا الاسمممظ يراسمممة قيريمممة لسسممما  قممميم  وا مممت التممم  ذ 

(298K) ااسمتديام طمرييت ذ ممذ طراممك ميكاقيمم الكمم, اوولمة متم ممة امالطرامك شماة التجري يمة  ا   الطور الغااي وتم اجراء السسمااات قيريمSemi 

empirical   و ممAM1  والطرييممة ال اقيممة متم مممة اممالطرامك السسممااات اوساسمميةab-initio  و ممما طرييممة  مماتري  مموم(HF)   و قيريممة يالممة الك ا ممة
(DFT)ل , وقممي شممممت  ممحا اليراسممة سسمما  عمميي مممذ المتغ ممرات الل اياميممة والمتم مممة اشممسقات ممموليكذ وطمموا اووااممر والاوايمما والمتغ ممرات الطاقيممة م مم

(HOMO  ,LUMO )   والمتغ ممرات المسسممواة مقامما والمتم مممة االجاممي اولكتروقمم  الكيميممام(µ)   والاممةي(ɳ)  ويل ممل اولكترو  ميممة الكممروي(W) 
 مم ذ  تممم ا جمماي العةقممة SPSS, وااسمتديام  رقممامل التسم ممل اوساممام  MM2ميكاقيممم الجايممم  الوالمتغ مرات الل اياميممة والطاقيممة المسممتدرجة ااسممتديام 

ميروسمممة, واذ قممميم معمممامةت اورتاممما   المتغ مممرات الل اياميمممة المسسمممواة قيريممما ممممع اعضممماا الممماع  وعةقتاممما ممممع قممميم  ا مممت التممم  ذ العمميمممة لمركامممات
 AM1طممرق المم ةظ اعممة  كاقممت ج ممي  وكاقممت قيمامما كمماوت   مم  طرييممة مواوقسممراا اليياسمم  المستساممل عم امما مممذ التسم ممل اوساممام  المتعمميي ل

(R
2
HF3.21G (Rو م  طرييمة  (Torsion ,C7=N8,H18,ɳ)لمتغ رات  (SD=0.264)و   (0.990=

2
لمتغ مرات  (SD=0.326)و  (0.984=

(µ,H18,VDW,C7)  و م  طرييمةDFT  (R
2
  DFTووجمي اذ طرييمة  (ɳ ,H18,C7=N8,C7-C9)لممتغ مرات  (SD=0.237)و  (0.992=

 مع القتامل العممية.كاقت    او ضل وذ قتامجاا متياربة الة سي ما 
  وا ت الت  ذ, قواعي ش ح, اووكايمات , ميكاقيم الكم الكممات المفتاحية :

 

 المقدمة
وا ممر  لأ لمطمرق  سضرت  ح  المركاماتقواعي ش ح عاار  عذ ايم قات 

 ح اوم قممات اووليممة ام مممذ ق ممل العممالم شمم ح مممذ دممةا تكمم4864عممام 
ة تكممممممممويذ اولمممممممميايم قات مممممممممع اولي اا مممممممميات والك توقممممممممات وتمممممممم يي المممممممم

والك تايم قمممممات ولمممممحلم اطممممممك مامممممطمك قواعمممممي شممممم ح عممممممة المركامممممات 
  (azomethine)(C=N)العضوية الساويمة عممة مجموعمة او اوم  ماذ 

 R1R2C=N-R3 ) -اللعالة وتمتمم قواعمي شم ح الترك م  العمام اوتم  

)
 مممممر قواعممممممي شمممممم ح مممممممذ المركاممممممات المامممممممة لممممممما لامممممما مممممممذ ت, وتع( 2()4)

مات واسعة    العي مي ممذ المجماوت العمميمة والامقاعية والط يمة استديا
س مممممظ اسمممممتديمت لمممممحلم ا مممممتم الاممممماس  ذ  يراسمممممة دوااممممماا وتط يياتاممممما 

وكحلم يور ما  م  العمميمات السياتيمة  (3)مات لقمو القااتاتيمعيياتاا كمق
اضمممممممما ة المممممممم   عال تامممممممما كمضممممممممايات لملطريممممممممات  (4)كلمممممممماعةت الر يمممممممما

(Fungicidal) ا والاكتريمم(Bactericidal)
كممحلم اسممتديمت اعمم   (5)

(  وامملاا مضممايات ج ممي  ضممي IIقواعممي شمم ح الساويممة عمممة الكوبمممت )

(Antitumor) السمممممرطاذ
كمممممما اسمممممتعممت  ممممم  الامممممقاعات اليواميمممممة  (6)

 .(7)كمضايات التشقل ومدلضات الضغط ومسكقات اولم
 و مم  مركاممات عضمموية مشممتية مممذ المركاممات الكاربوق ميمممةاووكايمممات  

كممما توجممي  (C=N-OH)واممالامت ذ اولي اايممة والك توقيممة, ترك  امما العممام 
والتم  تسميي تاعم  لموقمع Anti و Synاووكايمات  ام ت ذ  مراي ت ذ  مما 

(C=N)مجموعمممممة الا يروكسممممم ل الممممممرتاط امجموعمممممة او اوم  ممممماذ 
(8)  ,

وتتسضممممر مممممذ تلاعممممل اولي اا ممممي او الك تمممموذ مممممع الا يروكسمممم ل اممممم ذ 
. ولاممح  المركاممات (9) مم  وسممط قاعمميي (NH2OH.HCl)ي   يروكموريمم

ا ميممة ك  ممر   مم  العي ممي مممذ المجمماوت مقامما التط ييممات الاممقاعية م ممل 
(Nylon-6) 6-اقتما  قمما موذ 

(Lactam)وتكمويذ الةكممتم  (41)
ومممذ  (44)

تط يياتاا السياتية والط ية  يي استديمت  واملاا م  ميات سشمرية وممواي 
لمسمممية اليواميممة وي ر مما مممذ اوسممتعماوت  ومضممايات (Drugs)يواميممة 
 تسضممممم ر اووكايممممممات  (43)س مممممظ قاممممممت مجموعمممممة اس يمممممة .(42)الط يمممممة
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اطريية حات كلاء  عالية واك ر مةمممة  وامييية لم  ممة وبميوذ اسمتديام 
وتعتممممي  مممح  الطرييمممة  (Grindstone)ممممح   وتممميعة  مممح  الطرييمممة   

ل مسممماعي  و ممم  مل مممي  ااوسمممال عممممة اسمممتديام اممممةو ال امممموظ كعوامممم
 .وردياة لمساوا عمة مواي  مورية اماة وي ر سامة وام قة

ااقة القسماة  م ذ ترك ما المماي  المت  قمة ممذ السمام    ا ت الت  ذ يعرا 
, وتدتمممممح السمممموام  (44)او الياعممممي  الممممة ترك مممما الممممماي  الغ ممممر المت  قممممة

القيريممات  واليواعممي ايا م تامما عممم  اكتسمما  او  يممياذ ال روتمموذ ومممذ ا ممم
-التممم  اعطممممت تلسمممم ر لتممم  ذ السمممموام  واليواعممممي  ممم  قيريممممة  روقشممممتي

 تعممم ذ قممميم  (Ibrahim)و ممم  يراسمممة سمممااية قمممام  اممما الااسمممظ  ,(45)لممموري 
pKa  لمجموعمممة ممممذ الل قمممووت المعوضمممة امجممماميع مدتملمممة ممممذ دمممةا

سسممما  الشمممسقات الجايميمممة عممممة المممحرات ااسمممتعماا الطراممممك السسمممااات 
و م  يراسمة ادمر   .(46)ك شاه التجري يمة والميارقمة   قاممااوساسية وطرام

تممم اسممتديام طرامممك السسممااات اوساسممية المتم مممة اطرييممة  ممارتري  مموم 

HF  ممممممذ ق مممممل(Namazion)  وجماعتمممممه وحلمممممم و جممممماي  ا مممممت التممممم  ذ
 pKaتمم سسما   مقلاممةو   يراسة  .(47)ل ة    موريي سام  الدميم

ااسممتعماا  (Amino acid)م قيممة قيريممال لمجموعممة مممذ اوسممما  او
اعممم  المتغ مممرات الل اياميمممة س مممظ تمممم اسمممتديام  مممةظ طراممممك لميكاقيمممم 

و مم  يراسممات سي  ممة تممم سسمما   ا ممت التمم  ذ لمماع  اويم قممات  (48)الكممم
وطراممممك شممماه التجري يمممة  (DFT, HF)وااسمممتديام طراممممك اوساسمممية 

(AM1 , MP3)
(49). 

 الجزء العممي
لمجموعمممة ممممذ قواعمممي  والطاقيمممةات الترك  يمممة تمممم سسممما  اعممم  المتغ مممر  

 ممم سسمما  قمميم  وا ممت  ( 4الموضممسة  مم  الجمميوا ) شمم ح واووكايمممات
 التا ذ قيريا لممركاات ميروسة ااستديام طرامك ميكاقيم الكم.

 

 298K (72)لاوكزيمات وقواعد شيف في  العممية (pka)الاسماء والصيغ التركيبة وقيم ثوابت التأين  (1) جدول
Pka Structure Nomenclature Comp 

9.4592 

 

syn-Methyl-3-pyridyl ketoxime 1 

10.8361 

 

anti-Methyl-3-pyridyl ketoxime 2 

9.2958 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene o-amino phenol 3 

9.8893 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene m-amino phenol 4 

10.0161 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene p-amino phenol 5 

5.1803 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene o-amino aniline 6 

5.3394 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene m-amino aniline 7 

6.8191 

 

Methyl-3-pyridyl ketonylidene p-amino aniline 8 

10.4666 

 

syn-Methyl-4-pyridyl ketoxime 9 

10.2819 

 

anti-Methyl-4-pyridyl ketoxime 10 

9.2559 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden o-amino phenol 11 

10.1629 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden m-amino phenol 12 
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9.9275 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden p-amino phenol 13 

5.2280 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden o-amino aniline 14 

5.2361 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden m-amino aniline 15 

6.2664 

 

Methyl-4-pyridyl ketonyliden p-amino aniline 16 

 

 الحسابية كيمياءال
تعت ر الكيمياء السسا ية اسي  روع الكيمياء السي  ة  ي اا  و ا جماي ا مم 

اممما ممممع اليممميم المياسمممة تلتممم  تدمممك المركممم  الكيميمممام  وميارقالاممملات ا
 Computational)عمميممم , ويسمممتديم مامممطمك الكيميممماء السسممما ية 

Chemistry)  شممكل عقمميما تكمموذ الطرييممة الرياضممية قممي تممم تطوير مما ا
كممماا ل مممتم تط يياممما ااسمممتديام الساسمممو  وتيسمممم الكيميممماء السسممما ية المممة 

وميكاقيممممم  (Quantum mechanics)قسممممم ذ  ممممما ميكاقيممممم الكممممم 
(Molecular mechanics)الجايممممم  

, ولمكيميمممماء السسمممما ية (22()24)
اسمممتديامات واسمممعة ومتقوعمممة  ممم  الاسمممظ العممممم  و ممم  اقجممماا سسمممااات 

قيريممات جي ممي  تغقمم  المكتاممة العمميممة  مم   ممحا مع قممة لمتواممل الممة ا ممرام 
المجمماا وحلممم لكوقامما تتعممي  معالجممات قيريممة استممة  ضممة الممة امكاقيممة 
اسممممتدياماا  مممم  تيممممي ر العي ممممي مممممذ المتغ ممممرات الل اياميممممة المامممممة والتمممم  
 تطم  سسا اا جايا مدت ريا ك  مرا, كمما تمو ر الميعم العممم  لمعي مي ممذ 

  اليوا ر الت  يامع  العممل المدت مري السسااات العممية وتلس ر اع

اسياقمما عممذ ت ياقامما او  تطممم  اقجمماا حلممم تممو  ر اجامما  يقييممة ومتطممور  
, وممذ ا مم المتغ مرات (23)والت  يالاا تكوذ يالية ال مذ وياع  تو  ر ا

الل اياميممة  مم  الك ا ممة اولكتروقيممة والتمم  ت مم ذ استماليممة تواجممي اولكتممروذ 
ة اي حر   ممم  الجاميمممة و ممم  تم مممل ممممقوا  او ع ممم  المقطيمممة المسيطمممة امممال
وقمممو   Torsion( وطممموا اوواامممر والاوايممما وΨمربمممع اليالمممة الموجيمممة )

 ضمممة عمممذ اعممم  المتغ مممرات الطاقيمممة ومقاممما اعممممة  (VDW) اقمممير الا
واوطممممر اورب تمممماا جايممممم  ي ممممر  (HOMO)اورب تمممماا جايممممم  مشممممغوا 

(LUMO)مشمممغوا 
 ممممة االجامممي والمتغ مممرات المسسمممواة مقاممما والمتم (24)

(ɳ)والامممممممةي   (µ)اولكتروقممممممم  الكيميمممممممام  
ويل مممممممل اولكترو  ميمممممممة  (25)

(W)الكروي 
 -والت  تسس  مذ المعايوت اوتية   (26)

ɳ = 1/2 (ELUMO – EHOMO) ……… (1) 
µ = 1/2 (EHOMO + ELUMO) ……… (2)  

……….…. (3)                          W = 
  

  
  

      
 ( يوضح المواقع الفعالة والشكل الفراغي في قاعدة شيف7شكل )

 

رسممممم الامممميي الجايميممممة وقممممي تممممم اجممممراء السسممممااات القيريممممة مممممذ دممممةا 
مذ دمةا قا مح    م Chem.officeDrawلممركاات عذ طريك  رقامل 

جايمممممممممممة مممممممممممذ ايعمممممممممماا اجممممممممممراء تا مممممممممممة لم Chem.office3D رقممممممممممامل 
Structure   ومقاممما قدتمممار اوممممرClean up  اسمممتديام اويعممماا  مممم

MM2  وجمممراء عمميمممة تدلمممي  الطاقمممة لمساممموا عممممة الا ممممة اوك مممر
طرق ميكاقيم الكم ال ة مة ممذ دمةا لاجراء السسااات اعي حلم  استيرارا
 م ممم  Gamess interface مممم ادتيمممار اوممممر   Calculationقامممممة 
مقاممما قدتممممار الطرييممممة و   Minimize Energy/Geometryقدتمممار 

  LUMOو  HOMOا جمماي طاقممة اوورب تمماوت الجايميممة  ممم المطمواممة 
( ويل مممممل µ( والجامممممي اولكتروقممممم  الكيميمممممام  )ɳ مممممم سسممممما  الامممممةي  )
 ممممتم اد ممممرا  .(3,2,1)( مممممذ دممممةا معممممايوت Wاولكترو  ميممممة الكممممروي)

 pkaاعضممماا الممماع  ومممممع اجمممراء التسم مممل اوسامممام  لممتغ مممرات ممممع 
 Statistical program of (SPSS)العمميمممة   واسمممطة  رقمممامل 

society science (IBM.SPSS version12)
قامممة مذ دمةا  (27)

Analsis  ممممم ادتيممممار ايعمممماا Regression  اعممممي حلممممم اسممممتديام اومممممر
Linear. 

 النتائج والمناقشة
ا قامما تممممم  وري لممم – روقشممتي  قيريممة يعممرا  ا ممت التممم  ذ السممام  و مممك

الممماي  التمم  لامما اليا ميممة عمممة  يممياذ ال روتمموذ اممما  ا ممت التمم  ذ الياعممي  
  يعرا ااقة تمم الماي  الت  لاا اليا مية عمة اكتسا  ال روتوذ.

      (4)     ……       +     HA 
 سيةويمكذ مةسية عممية الت  ذ ا قاا عممية عك

(5           .........)⦋  ⦌⦋  ⦌

⦋  ⦌
  =K

 
c   

اذ  ممممح  المعايلممممة تقط ممممك عمممممة اليواعممممي والسمممموام  الضممممعيلة, ول ا ممممت 
التممم  ذ ا ميمممة ك  مممر   ممم  العمممموم الاممم يوقية اح اذ عمميمممة اقتيممماا اويويمممة 
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ع مممممر اويشمممممية وحوااقاممممما يادمممممل الجسمممممم يعتممممممي االأسمممممال عممممممة اليالمممممة 
لماممممميي اليواميمممممة وممممممذ مةسيمممممة  pH مممممة قممممميم السامضمممممية, ويجممممم  معر 
 pH (2-12)% لاممما مجممماميع مت  قمممة وعقمممي 95اويويمممة ت ممم ذ اذ قسممماة 

% مذ اويوية لاا اليير  عمة الت  ذ ومذ القتمامل السمااية 62.9ت  ذ اذ 
%  مممم  20% مممممذ اويويممممة  مممم  قواعممممي ضممممعيلة و 75ت مممم ذ اذ قسمممماة 

 قممممة كممممالكسووت سمممموام  ضممممعيلة اممممما الجمممماء المتايمممم   تكمممموذ ي ممممر مت 
م اقتممرو العممالم سورقسممذ المويممارتيم وباممحا 1909. و مم  عممام (28)واملممووت

   -ويع ر عذ المويارتيم كما  م    (29)تم التغم  عمة الييم الاغ ر 
p[H

+
]= -log [H

+
]……(6) 

pKa= -log Ka ……..(7)  

وكمممما  اكمماذ السممام  قويمم اقممل pKaوباممحا ت مم ذ اقممه كمممما كاقممت قيمممة 
كاقممت الياعممي  قويممة ولاذ العةقممة التمم  تممربط قيمممة  اقممل pKb كاقممت قيمممة

pKa  معpKb    كما  م   - 
pKa + pKb = 14 ……(8)                                                               

تمم سسمما  اعم  المتغ ممرات الترك  يممة والشمسقات اولكتروقيممة  )شممسقة اح 
شممم ح واووكايممممات ومقاممما قمممو   عشمممر مركاممما ممممذ قواعمممي ةمميكممماذ( لسمممت

..المممممم   Bendو  Stretch اقممممممير الا وعممممممام  قممممممام  اليطمممممم  وطاقممممممات 
(AM1, HF, DFT) واالطرق ال ة ة (2)والموضسة    جيوا

(48). 

 

MM2 جدول (2) قيم المتغيرات الفيزياوية المحسوبة نظريأ لمقواعد شيف بطريقة 
Total 

Energy 
Kcal/Mol 

Dipole/  
Dipole 

VDW Non-

1,4 

VDW 

Torsion Stretch-

Bend 

Bend Stretch  

10.5409 -1.6214 9.1228 1.6738 -1.9660 0.1118 2.5031 0.7169 1 

12.7388 -1.4478 8.9336 1.9100 -1.9621 0.1114 4.3883 0.8054 2 

29.9293 0.4522 15.2552 1.3395 0.3104 0.1936 11.0038 1.3747 3 

25.4324 0.1572 15.0162 3.8894 -7.5400 0.2426 12.1834 1.4835 4 

25.1375 0.0449 15.0832 3.8865 -7.5351 0.2407 11.9818 1.4356 5 

68.3808 0.5860 16.9332 2.5929 -0.5689 0.1893 47.0448 1.6037 6 

23.4994 0.0188 15.9217 4.1402 -9.6610 0.2669 11.3339 1.4789 7 

23.3569 -0.0046 15.8219 4.1205 -9.6591 0.2665 11.3324 1.4792 8 

9.5472 -1.5818 9.1074 1.2513 -1.9636 0.0880 2.0277 0.6183 9 

12.3987 -1.5372 9.1535 1.8042 -1.9602 0.0959 4.0724 0.7702 10 

29.7603 0.4727 15.4736 1.1735 0.5501 0.1796 10.5846 1.3262 11 

25.452 0.1861 15.2750 3.6984 -7.4775 0.2238 11.9005 1.4387 12 

24.9071 0.0693 15.3411 3.6057 -7.2722 0.2224 11.5723 1.3685 13 

68.1167 0.5394 17.0654 2.4808 -0.0871 0.1731 46.3856 1.5595 14 

23.2858 0.0576 16.1718 3.8917 -9.4080 0.2513 10.9213 1.4002 15 

23.1063 0.0322 16.0915 3.7611 -9.1889 0.2446 10.7968 1.3690 16 
 

وطموا اوواامر  م ذ   (C7, N8, H18)  ضمة عمذ شمسقات المحرات
-N8-C7) وقيمال الاوايما   ( C7=N8 , C7-C9 , C5-C7)المحرات 

C9, C5-C7-C9, C5-C7-N8)   والتممم  يمكمممذ اذ تكممموذ اك مممر
 واسممطة  ممرامل ميكاقيممم الكممم  pkaالمواقممع اللعالممة لسسمما   ا ممت التمم  ذ 

كمما موضمك  م  جمياوا   AM1 , HF , DFTمتم ممة   ة مة طمرق وال
س ممظ يمكممذ مةسيممة اللمموارق  مم  قمميم الشممسقات اطرييممة  (5 ,4 ,3)

AM1  كم ماا عمممة تغ مر الشممسقات  (1,2) ماحا تقاولقما المممرك  ذC7  و
N8  اح يةسمممن  قمممام ايممماي  وقياممماذ  ممم  قممميم شمممسقات الممممرك  ذ و مممحا

 ظ يةسمن  اذ شمسقةس م Antiو  Synيعوي الة ت   ر الشكل الاقيسم  
   اووكايمات تاياي عقمي ميارقتاما ممع قواعمي شم ح و محا  (C7) السالاة

 يعوي ال  اقترا اا مذ مركا التا ذ وال  الرق ذ  م  مجموعمة او اوم  ماذ
C7=N8-Oᶱ).)  امممممممما قواعمممممممي شممممممم ح الل قوليمممممممة والمتم ممممممممة االمركامممممممات

عمممممممة المعوضمممممممة قجمممممممي اذ لاممممممما قلمممممممل الترك ممممممم  وقلمممممممل المجو  (3,4,5)
)الا يروكسمم ل( مممع اودممتةا  مم  موقممع التعمموي  عمممة سميممة ال قمممايذ 

( موجامة ويكممذ السم   المة مجاورتاما المة (C7س ظ يةسن قيم شسقة 
حات السممال ية الكارباميممة العاليممة, اح يمتمممم مركمم   (N8)حر  القتممروج ذ 

  ضمة عمذ قميم (4) مم   (5)اقل قيمة لشمسقة الموجامة  ميمه المركم  (3)
 ممم  (3)شممسقة السممالاة لممحر  القتممروج ذ والتمم  كاقممت اعممم  قيمممة لمركمم  

 واذ سممم   تاممما ذ  مممحا اليممميم  مممو ادمممتةا موقمممع التعممموي  (4) مممم  (5)
لممجموعممممة الا يروكسمممم ل)مجموعة اليا عممممة(  ضمممممة عممممذ تمممما  ر المممممرق ذ 
داواممممممما  ممممممم  المممممممموقع ذ اوور مممممممو والامممممممارا, وليمممممممي اكممممممميت اليراسمممممممات 

( 0.121وعمممة الا يروكسممم ل قممميم  وا مممت سمممكما )اذ لممجم (31,34)السمممااية
(  مم  موقممع اممارا, والممح  يلسممر سممموم مجموعممة 0.37- مم  موقممع م تمما و)

الا يروكسمم ل  مم  الممموقع ذ م تمما واممارا  ممو سمماس  ويا ممع عمممة التمموال . 
(  م  الموقمع اوور مو  ممم قع مر عميمة  م  المراجمع ولكمذ OHاما سمموم )

ولكتروقمم   مم  الموقممع اممارا ادممح ذ قعتيممي اقممه مشممااه  مم  سممموكه التمم   ر ا
 قيممممر اوعتاممممار تمممما  ر السشممممي اللرايمممم  )اوعاقممممة اللراييممممة( واووااممممر 

, امممما االقسممماة ليواعمممي شممم ح اوم قيمممة الا يروج قيمممة الضممممقية اذ وجممميت
 ممة تدتمممح عممذ قواعممي شمم ح الل قوليممة  س ممظ كاقممت  (6,7,8)لممركاممات 

 (6)قل قيمة لاا  م  مركم  موجاة وا (C7)قيم الشسقة اولكتروقية لحر  
 ضمممة عمممذ قممميم الشمممسقة اولكتروقيمممة  (7) مممم  (8) تممماياي  ممم  مركممم   مممم

 ميمة  (6)( اح كاقت اعمة قيممة لمركم  (N8السالاة عمة حر  القتروج ذ 
وقلممممممل الشمممممم   قط ممممممك عمممممممة المركاممممممات اودممممممر  وحلممممممم  (7) ممممممم  (8)

ة مممما وممممذ دمممةا القتمممامل المستسامممم ومتةكاممما قلمممل الترك ممم  المممة سمممي
     عم اا قيريا  ت  ذ لقا مي  مطاايتاا للأسل والقتامل العممية. 
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298K بدرجة حرارة   في الطورالغازي    AM1 جدول (3)  ية المحسوبة نظريأ لمقواعد شيف بطريقةئقيم المتغيرات الفيزيا 

Comp Charge in coulomb Bond Length Angstrom Angle in Degree 

C7 N8 H18 C7=N8 C7-C9 C7-C5 N8-C7-C9 C5-C7-C9 C5-C7-N8 

1 -0.0293 -0.0688 0.2393 1.3186 1.4970 1.4742 122.3928 119.5419 118.0651 

2 -0.0283 -0.0615 0.241 1.3115 1.5068 1.4711 115.6250 115.2067 129.1682 

3 0.0465 -0.1531 0.2203 1.2970 1.5018 1.4806 127.2621 113.9807 118.7153 

4 0.078 -0.1919 0.2156 1.2974 1.4989 1.4870 126.1423 117.2160 116.6416 

5 0.0627 -0.1813 0.2193 1.2976 1.4989 1.4869 126.1644 117.1893 116.6462 

6 0.0405 -0.134 0.186 1.2941 1.5019 1.4809 127.4430 113.7312 118.7750 

7 0.0745 -0.1925 0.1801 1.2965 1.4979 1.4875 126.2784 117.1401 116.5813 

8 0.0512 -0.1737 0.1913 1.2981 1.4984 1.4857 126.0087 116.9959 116.9954 

9 -0.0427 -0.0547 0.2404 1.3145 1.4969 1.4790 125.2762 116.0834 118.6401 

10 -0.0397 -0.0543 0.2409 1.3109 1.5067 1.4752 115.7446 115.1652 129.0901 

11 0.0349 -0.145 0.2209 1.2960 1.5008 1.4850 127.3457 113.7301 118.9000 

12 0.0494 -0.1544 0.2172 1.2940 1.4970 1.5060 128.4098 124.0086 117.2067 

13 0.0367 -0.1435 0.2191 1.2949 1.4993 1.4853 128.3809 113.4888 118.1222 

14 0.0282 -0.1265 0.1873 1.2934 1.5015 1.4863 127.4593 113.7543 118.7417 

15 0.0457 -0.152 0.1829 1.2938 1.4985 1.4855 128.6899 113.6881 117.5966 

16 0.029 -0.1373 0.1865 1.2948 1.4990 1.4837 128.2034 113.6129 118.1764 

 

298K بدرجة حرارة   في الطورالغازي    HF3.21 جدول(4)  نظريأ لمقواعد شيف بطريقة ية المحسوبةئقيم المتغيرات الفيزيا 
 

COM

P 

Charge in coulomb Bond Length Angstrom Angle in Degree 

C7 N8 H18 C7=N8 C7-C9 C7-C5 N8=C7-

C9 

C5-C7-

C9 

C5-

C7=N8 

1 0.37895 -0.344878 0.413991 1.2637 1.5096 1.4878 121.8460 121.8149 116.3390 

2 0.387876 -0.3367 0.418674 1.2655 1.5212 1.4872 112.8101 117.4412 129.7486 

3 0.395264 -0.757263 0.397819 1.2643 1.5198 1.4930 126.2014 117.2031 116.4977 

4 0.452346 -0.831838 0.391325 1.2629 1.5189 1.4984 125.8825 118.3171 115.8003 

5 0.442362 -0.82566 0.394862 1.2630 1.5182 1.4982 125.5811 118.5575 115.8613 

6 0.396765 -0.731432 0.342101 1.2639 1.5139 1.4895 124.9424 117.4383 117.6185 

7 0.450986 -0.831947 0.339666 1.2622 1.5188 1.5005 126.1345 118.2703 115.5952 

8 0.433938 -0.824276 0.344158 1.2620 1.5190 1.4984 125.5389 118.6182 115.8428 

9 0.394199 -0.344436 0.415706 1.2619 1.5061 1.4931 124.8951 118.9256 116.1788 

10 0.388643 -0.331401 0.419879 1.2651 1.5216 1.4920 112.9794 117.3751 129.6454 

11 0.385229 -0.734639 0.400137 1.2638 1.5133 1.4953 125.9922 116.8119 117.1592 

12 0.450363 -0.824569 0.392253 1.2619 1.5176 1.5055 126.1760 118.2730 115.5510 

13 0.439857 -0.817074 0.395883 1.2617 1.5180 1.5043 125.9020 118.3295 115.7684 

14 0.39407 -0.719046 0.344192 1.2616 1.5147 1.4962 125.6644 116.7783 117.5372 

15 0.447688 -0.822175 0.340555 1.2615 1.5182 1.5066 126.4521 118.0836 115.4639 

16 0.43058 -0.814551 0.345112 1.2614 1.5184 1.5045 125.9687 118.3223 115.7083 

 

 298Kفي الطور الغازي بدرجة حرارة  DFT3.21Gقيم المتغيرات الفيزيائية المحسوبة نظريا لمقواعد شيف بطريقة  (5)جدول 
 

Comp 

Charge in coulomb Bond Length Angstrom Angle in Degree 

C7 N8 H18 C7=N8 C7-C9 C5-C7 N8=C7-C9 C5-C7-C9 C5-C7=N8 

1 0.018865 -0.056297 0.24214 1.2955 1.5092 1.4859 122.0767 121.8757 116.0471 

2 0.015955 -0.046916 0.244629 1.2970 1.5269 1.4790 111.3370 118.0301 130.6326 

3 0.078401 -0.152581 0.253285 1.2897 1.5239 1.4930 126.9239 116.6358 116.2312 

4 0.09358 -0.159915 0.249764 1.2907 1.5234 1.4985 126.8994 117.7882 115.3124 

5 0.08449 -0.160277 0.25399 1.2896 1.5219 1.4965 125.6393 118.8678 115.4927 

6 0.087472 -0.155828 0.194454 1.2924 1.5194 1.4897 124.3682 118.0690 117.5509 

7 0.090029 -0.158137 0.192217 1.2898 1.5246 1.5008 127.3615 117.4531 115.1854 

8 0.073403 -0.158064 0.196695 1.2900 1.5236 1.4957 125.6137 118.8553 115.5310 

9 0.018777 -0.047056 0.243618 1.2935 1.5060 1.4887 125.0052 119.1073 115.8851 

10 0.015797 -0.04218 0.245819 1.2969 1.5270 1.4814 111.5147 117.9898 130.4953 

11 0.075695 -0.148435 0.253914 1.2894 1.5221 1.4981 126.8410 116.7186 116.2172 

12 0.091648 -0.155751 0.250504 1.2897 1.5226 1.5033 127.1740 117.5607 115.2652 

13 0.082817 -0.15592 0.25481 1.2892 1.5201 1.5004 125.8932 118.8065 115.3003 

14 0.072657 -0.144769 0.195504 1.2887 1.5214 1.4986 126.7392 117.0853 115.9169 

15 0.088104 -0.153565 0.192992 1.2890 1.5232 1.5051 127.5143 117.4169 115.0674 

16 0.07222 -0.153624 0.197451 1.2907 1.5220 1.4998 125.7558 119.0537 115.1898 
 

 الفراغيةالتأثيرات 
التمما  ر اللرايمم  لمركاممات ق ممي اليراسممة االشممكل الاقيسمم  الممحي  عممذ يع ممر

تتدمممح   مممح  المركامممات وتوايمممع حراتاممما  ممم  اللمممرا  والمممحي تمممتسكم  يمممة عمممي  

عوامممممل مقامممما عامممممل اوعاقممممة ويياممممي اممممه ايمممماي  طاقممممة الجايمممممة وتيم ممممل 
قممممات لمممممحرات اوسممممتيرارية والممممحي  مممم يي  مممميور  الممممة ايمممماي  ي ممممع اولكترو 

المعاقممممة ااوتجمممما  الاع ممممي لمتدل ممممح مممممذ سممممي  التقمممما ر الممممحي تسي ممممه  ممممح  
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ة جميعاما م ممل المجماميع, امما العاممل اودمر   تضمممذ التميادةت اللراييم
 اقممممممممير الا والطاقممممممممة الكميممممممممة واووااممممممممر  و  عمممممممام  قممممممممام  اليطمممممممم  وقمممممممم

الا يروج قيممممة  واذ مسامممممة  ممممح  التمممميادةت ا كممامممما ممكممممذ اذ تيمممممل 
قيمتاا.واسممتقايا لممما تيمميم  يممي تممم  اية الجايمممة او تايممي ا اعتممماياعمةاسممتير 

-Stretch, Bend, Stretch) ادتيمار اعم  المتغ مرات القيريممة م مل

Bend, Torsion, VDW, Non1,4VDW, Dip2, Total 

Energy) تما  ر المح  تسي مه المواقمع اللتوضميك  اوحلم   والاا قموحج
والموضممسة قيمامما ركاممات ق ممي اليراسممة اللعالممة عمممة مركمما التلاعممل  مم  م

اذ قميم الطاقمة الكميمة متلاوتمة والتم  تمتسكم  اما طاقمات (2) , جميوا  م  
 synحات الشممممكل الاقيسممممم   (1,9)الجايمممممة اح قجممممي اذ الممممممرك  ذ رقممممم 

تمتمم اقل طاقمة  راييمة والسم   وذ الا ممات لامح  الممرك  ذ تكموذ اك مر 
م اعمممممة طاقممممة وحلممممم يعمممموي المممم   تمتممممم (6,14)اسممممتيراية اممممما المممممرك  ذ 

, ويةسمن وك ر ما التوايع اللراي  لممرك  ذ وتميادل المجموعمة المعوضمة
واعممة قيممة لاما لممركم   (3)ايضا اذ اقل قيمة ولتواء الااوية كماذ  م  

, وعقممي مةسيممة قمميم قممو   اقممير الا قجممي اقامما متلاوتممة ويةسممن اقممل (7)
و مممحا  (14)لاممما لمركممم  واك مممر قيممممة  Anti (2)قيممممة لاممما  ممم  مركممم  

التلاوت يعوي الة الا مة اللرايية لمركاات. وعقمي التميق ك  م  جميوا رقمم 
 قيريممماقجمممي اذ قممميم الطاقمممة الكميمممة )اللراييمممة( لممركامممات المسسمممواة  (2)

تمممماياي كمممممما ااي سجممممم المجموعممممة المعوضممممة  ضممممة عممممذ تمممم   ر الا مممممة 
تمتممممم  Anti و Synاللراييممة لتمممم المركاممات س مممظ قجممي اذ المركاممات 

   اقل طاقة اعاقة  رايية.

 HOMO)تم سسا  ويراسة قيم طاقة اوورب تال ذ : الطاقية .التأثيرات

, LUMO)   لممركاممات ق ممي اليراسممة وااسممتديام الطممرق ال ة ممة المممحكور
تمممم سسمما  الممميواا الطاقيممة اودمممر  والتمم  لاممما ارتاممما   اقلمما وممممذ دةلامما

لتلاعمل كق وكم و  مل او اولكترو  مل  ااستيراريه الجاميات مذ س ظ م ماما
( µ( والجاممي اولكتروقمم  الكيميمممام  )ɳومممذ  ممح  المميواا  ممم  الاممةي  )
والتمممم  تممممم سسمممما اا مممممذ المعممممايوت  (W)ويل ممممل اولكترو  ميممممة الكممممروي 

 ضمممممة عمممممذ قممممميم طاقمممممة اوعاقمممممة وكمممممما موضمممممك  ممممم  جمممممياوا  (6,7,8)
 AM1 . مممممممذ دممممممةا مةسيممممممة اليمممممميم المستسامممممممة اطرييممممممة (6,7,8)

 (1,2)لمممممرك  ذ  HOMOقجمممي اذ قممميم  (6)والميرجممة  ممم  جممميوا رقممم 
SYN  و Anti تكوذ اعممة قيممة  (3,4,5)متلاوتة,   قما    المركاات

HOMO   كاقممممممت قيمممممممة  (6,7,8)اممممممما المركاممممممات  (5) مممممم  لممركمممممم 
HOMO   اعممممة مممايمكذ, وقلممل السمممياق  قط ممك عممممة  (8) مم  مركمم

جامممممي التممممم  ذ ممممممع عكمممممل  HOMOالمركامممممات اودمممممر . وتم مممممل قيممممممة 
 تم ممل اوللممة اولكتروقيممة مممع عكممل اوشممار   LUMOاوشممار  اممما قيمممة 

يعقممم   LUMOوالقياممماذ  ممم  قيممممة  HOMO,واذ الايممماي   ممم  قيممممة 
تيم ممل اللممرق  مم  الطاقممة الةامممة وقتيمماا اولكتروقمم  والممحي يعمممل  مميور  

 و  ممممل, عممممة ايمممماي  قا م تامممما عمممممة اعطمممماء اولكتروقممممات وسممممموكاا كق وكم
( اذ الجاميمممممممة تكمممممموذ اك مممممممر  عاليمممممممة µو  ɳ)تشمممممم ر اليممممممميم الوايمممممممة  او 

( اذ الجاميمة تكموذ عمممة µو  ɳ)و  مل   قمما تشم ر اليمميم العاليمة اكق وكم 
شممكل الكترو  مممل ج مممي  ممم  سمممموكاا, امممما قممميم يل مممل اولكترو  ميمممة الكمممروي 

(W) امل ويل مل تم كاقت قيماا قم مة )امغ ر ( و محا يل مل عممة امسة الق
 عمة اذ المركاات تتلاعل كق وكم و  ل.

 

298K   بدرجة حرارة في الطور الغازي    AM1 قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريأ لمقواعد شيف بطريقة   جدول (6)
H.f 

Kcal/Mol)) 
E 

Kcal/Mol)) 
W 

e.v)) 

ɳ 
e.v)) 

µ 
e.v)) 

LUMO 
e.v)) 

HOMO 
e.v)) 

Comp 

31.1206 -40096.7294 0.099666 0.16865 -0.18335 -0.0147 -0.3520 1 

30.0368 -40097.8132 0.099687 0.16935 -0.18375 -0.0144 -0.3531 2 

36.546 -59092.5284 0.102254 0.1525 -0.1766 -0.0241 -0.3291 3 

40.3558 -59088.7186 0.108102 0.14515 -0.17715 -0.0320 -0.3223 4 

39.6946 -59089.3798 0.108901 0.14085 -0.17515 -0.0343 -0.3160 5 

79.5411 -56796.1126 0.090803 0.14675 -0.16325 -0.0165 -0.3100 6 

83.3214 -56792.3323 0.100083 0.13445 -0.16405 -0.0296 -0.2985 7 

82.0137 -56793.64 0.088361 0.1342 -0.154 -0.0198 -0.2882 8 

30.0384 -40097.8115 0.101505 0.17605 -0.18905 -0.0130 -0.3651 9 

30.7485 -40097.1014 0.101629 0.1763 -0.1893 -0.0130 -0.3656 10 

37.1583 -59091.916 0.106235 0.15055 -0.17885 -0.0283 -0.3294 11 

36.3341 -59092.7402 0.107236 0.15065 -0.17975 -0.0291 -0.3304 12 

35.765 -59093.3093 0.10005 0.15035 -0.17345 -0.0231 -0.3238 13 

79.995 -56795.6586 0.090546 0.14825 -0.16385 -0.0156 -0.3121 14 

78.6321 -56797.0215 0.097362 0.1465 -0.1689 -0.0224 -0.3154 15 

77.9109 -56797.7427 0.093396 0.14355 -0.16375 -0.0202 -0.3073 16 

(HF) Heat formation in Kcal/mole           ,        (E) Streic Energy in kcal/mole 
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 298K في الطور الغازيدرجة حرارة HH3.21G( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لمقواعد شيف  بطريقة 7جدول )
E 

Kcal/Mol)) 
W 
e.v)) 

ɳ 
e.v)) 

µ 

e.v)) 

LUMO 
e.v)) 

HOMO 
e.v)) 

Comp 

-282937.2788 0.033504 0.2149 -0.12 0.0949 -0.3349 1 

-282936.0352 0.030144 0.2133 -0.1134 0.0999 -0.3267 2 

-426203.1033 0.038115 0.17485 -0.11545 0.0594 -0.2903 3 

-426198.5899 0.03927 0.17325 -0.11665 0.0566 -0.2899 4 

-426199.3152 0.032945 0.17295 -0.10675 0.0662 -0.2797 5 

-413830.5562 0.02433 0.18645 -0.09525 0.0912 -0.2817 6 

-413826.407 0.029505 0.16425 -0.09845 0.0658 -0.2627 7 

-413827.8459 0.020203 0.1656 -0.0818 0.0838 -0.2474 8 

-282938.6136 0.035437 0.2166 -0.1239 0.0927 -0.3405 9 

-282935.4532 0.037357 0.21775 -0.12755 0.0902 -0.3453 10 

-426203.372 0.038623 0.19095 -0.12145 0.0695 -0.3124 11 

-426198.506 0.045841 0.17385 -0.12625 0.0476 -0.3001 12 

-426199.5177 0.038979 0.17365 -0.11635 0.0573 -0.2900 13 

-413830.2506 0.026658 0.18625 -0.09965 0.0866 -0.2859 14 

-413826.6403 0.034597 0.16315 -0.10625 0.0569 -0.2694 15 

-413828.2991 0.02466 0.1657 -0.0904 0.0753 -0.2561 16 

 
 298Kفي الطور الغازي بدرجة حرارة  DFT3.21G( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لقواعد شيف بطريقة 8جدول )

E 
Kcal/Mol)) 

W 
e.v)) 

ɳ 
e.v)) 

µ 
e.v)) 

LUMO 
e.v)) 

HOMO 
e.v)) 

Comp 

-284536.6951 0.083289 0.0932 -0.1246 -0.0314 -0.2178 1 

-284535.3711 0.085201 0.0966 -0.1283 -0.0317 -0.2249 2 

-428658.2787 0.129873 0.06805 -0.13295 -0.0649 -0.2010 3 

-428654.7089 0.129568 0.07365 -0.13815 -0.0645 -0.2118 4 

-428656.3016 0.113918 0.07355 -0.12945 -0.0559 -0.2030 5 

-416265.5502 0.102967 0.0667 -0.1172 -0.0505 -0.1839 6 

-416261.9565 0.109349 0.0627 -0.1171 -0.0544 -0.1798 7 

-416264.8193 0.083604 0.0686 -0.1071 -0.0385 -0.1757 8 

-284537.9871 0.093072 0.0946 -0.1327 -0.0381 -0.2273 9 

-284535.4677 0.094144 0.0917 -0.1314 -0.0397 -0.2231 10 

-428658.4952 0.14287 0.0683 -0.1397 -0.0714 -0.2080 11 

-428655.0488 0.142631 0.07345 -0.14475 -0.0713 -0.2182 12 

-428656.9059 0.126173 0.07335 -0.13605 -0.0627 -0.2094 13 

-416264.5712 0.12442 0.06065 -0.12285 -0.0622 -0.1835 14 

-416262.607 0.122401 0.0616 -0.1228 -0.0612 -0.1844 15 

-416265.5327 0.094056 0.068 -0.1131 -0.0451 -0.1811 16 
 

و محا  قط مك عممة اييمة الطمرق المسمتعممة, واذ الغايمة اوساسمية لسسمما  
تعمالاا  مم  التسم ممل اوقسممياري ااسممتديام  رقممامل  ممح  المتغ ممرات  ممو اسمم
ممممذ اجمممل التوامممل المممة ا مممم المتغ ممممرات  (SPSS)التسم مممل اوسامممام  

الل ايامية الت  ت  ر عمة  ا ت الت  ذ,اح تم تعم ذ العةقمة  م ذ المتغ مرات 
الل ايامية مع اعضاا الماع   مم تعم ذ العةقمة  م ذ كمل متغ مر ممع  ا مت 

ا اضممما ة المتغ مممرات اامممور  متتاليمممة اطرييمممة التممم  ذ التجري ممم  ممممذ دمممة
   .اويداا والسحا

اذ  (9)جممميوا  (AM1)وقةسمممن ممممذ دمممةا التسم مممل الاسممميط اطرييمممة  
كاقمممممممت  (pka,Hf)ا ضمممممممل قيممممممممة لمعاممممممممل اورتاممممممما   ممممممم ذ المتغ مممممممريذ 

ووسممن ايضمما  (pka,H18) مم ذ المتغ ممريذ  (0.869)وقيمتممه  (0.936)
المتغ مممرات الل اياميمممة ممممع اعضممماا  اذ اعممممة قيممممة لمعاممممل اورتاممما   ممم ذ

وكممحلم قيمتممة  (0.983)كاقممت قيمممه  (C7, N8)كاقممت  مم ذ المتغ ممريذ 

اضما ة المة قيمتمة  (Stretch, VDW) م ذ المتغ مريذ  (0.955)كاقت 
ومذ دةا  حا التسم مل  (0.945)كاقت  (HOMO, ɳ)  ذ المتغ ريذ 

يممار  لاممح  تممم مةسيممة مممي  تيممار  القتممامل  يممما   قاممما ووسممن مممي  ت
 (10)جمميوا  (HF)العةقممات عقممي سسمما اا اطممرق اودممري  لمم  طرييممة 

-ɳ, Stretch) ممم ذ المتغ مممريذ  (0.962)كاقمممت قممميم معاممممل اورتاممما  

Bend) ممممممممم ذ المتغ مممممممممريذ  (0.961)و (E,N8) امممممممممما العةقمممممممممة  ممممممممم ذ ,
اياممممرت ا ضممممل تممممرااط  مممم ذ  (11)جمممميوا  ((DFTالمتغ ممممرات اطرييممممة 

قمميم معممامةت اورتامما   مم ذ المتغ ممرات  مم   المتغ ممرات المدتممار  وكاقممت
لممتغ مريذ  (0.963)و (LUMO,W)  ذ المتغ مريذ  (0.966)كاوت  

(C7,N8) عممذ العةقممة  م ذ المتغ ممريذ   ضمة(E,N8)   امعامممل ارتامما
(0.985).       
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مذ دةا عمل التسم مل اوسامام  المتعميي تمم تسي مي ا ضمل المتغ مرات 
ا مممممت التممممم  ذ لممركامممممات الميروسمممممة لطمممممرق ال ة مممممة التممممم  تممممم  ر عممممممة  و 

(AM1, HF, DFT)  (12)س ظ ايامرت القتمامل الميرجمة  م  جميوا 
 (AM1)اذ ا ضممممل عةقممممة  مممم ذ المتغ ممممرات لمتسم ممممل المتعمممميي اطرييممممة 

وامعاممممل ارتاممما   (ɳ, C7=N8, H18, Torsion)كاقمممت  ممم ذ 
(R

2
ة ,   قممما ا ضممل عةقمم(St.E= 0.264)وبدطم  القسمم    (0.990=

 (µ , H18 ,VDW , C7)كاقمت  م ذ  (HF) م ذ المتغ مرات اطرييمة 
R)وامعامل ارتاا  

2
   (St.E=0.326).وبدط  القس    (0.984=

 

نتائج التحميل الانحداري المتعدد لممتغيرات المستعممة في  (12)جدول 
 العممية للاوكزيمات وقواعد شيف لمطرق الثلاثةpka حساب 

St.E R2 parameter Method 

0.264 0.990 ɳ , C7=N8 , H18 , Torsion AM1 

0.326 0.984 µ , H18 ,VDW , C7 HF 

0.237 0.992 ɳ , H18 , C7=N8 , C7-C9 DFT 

 

 ,ɳ, H18) مم ذ  ا كاقممت ا ضممل المتغ ممرات تمما  ر  (DFT)اممما اطرييممة 

C7=N8, C7-C9)   وامعامممل ارتامما(R
2
وبدطمم  القسمم    (0.992=

(St.E=0.237)قتمممممامل  ممممم  الجممممميوا اعمممممة  اذ طرييمممممة , اح ايامممممرت ال
(DFT)    اعطت اعمة قيمة لمعاممل اورتاما  واقمل ميميار لمدطم  القسم

وبحلم تمم اسمتعمالاا  م  سسما  قميم  وا مت التم  ذ القيريمة وميارقتاما ممع 
الييم العممية  ل وا ت التم  ذ س مظ اسمتديمت المعايلمة اوتيمة  م  سسما  

    -  (DFT)اطريية  (pka)قيم 
pka = 331.039 + (155.644*ɳ) + (48.915*H18) + (-

349.579*C7=N8) + (69.642*C7-C9) 

   :حسابات ثوابت التأين للاوكزيمات وقواعد شيف نظريأ
استديمت قتامل التسم ل اوساام  المستسال عم اا مذ دمةا تسي مي 

 (pka)اك مممممر المتغ مممممرات الل اياميمممممة تممممم   را لسسممممما  قممممميم  وا مممممت التممممم  ذ 
ركاممات ق ممي اليراسممة واللروقممات   قامما وبمم ذ قمميم  وا ممت التمم  ذ القيريممة لمم

واممممالطرق ال ة مممة المسممممتديمة  كممممما  (1)العمميمممة المممممحكور  اقلممما  جمممميوا 
   .(13)م  ذ    الجيوا 

 

 298Kالنظرية والعممية لمركبات الاوكزيمات وقواعد شيف والفرق بينها في درجة الحرارة  (pka)قيم ثوابت التأين  (13)جدول 
DFT HF AM1 Comp 

∆pka pka/Exp pka/The ∆pka pka/Exp pka/The ∆pka pka/Exp pka/The 

0.154211 9.4592 9.613411 0.388638 9.4592 9.847838 0.321948 9.4592 9.781148 1 

0.136545 10.8361 10.97264 -0.14073 10.8361 10.69537 -0.21343 10.8361 10.62267 2 

-0.00038 9.2958 9.295417 0.13903 9.2958 9.43483 -0.03794 9.2958 9.257862 3 

-0.27891 9.8893 9.610394 -0.0362 9.8893 9.853096 -0.29434 9.8893 9.594959 4 

0.065518 10.0161 10.08162 0.361836 10.0161 10.37794 0.170139 10.0161 10.18624 5 

-0.22997 5.1803 4.950327 -0.06069 5.1803 5.119608 -0.13402 5.1803 5.046285 6 

0.149972 5.3394 5.489372 0.374979 5.3394 5.714379 -0.01232 5.3394 5.327079 7 

-0.33194 6.8191 6.487156 -0.38695 6.8191 6.43215 -0.10213 6.8191 6.716971 8 

-0.08669 10.4666 10.37991 -0.31091 10.4666 10.15569 -0.35514 10.4666 10.11146 9 

0.02822 10.2819 10.31012 0.028082 10.2819 10.30998 0.209372 10.2819 10.49127 10 

0.088714 9.2559 9.344614 -0.00068 9.2559 9.255218 0.194531 9.2559 9.450431 11 

-0.25357 10.1629 9.909328 -0.59793 10.1629 9.564975 -0.19114 10.1629 9.971765 12 

0.177576 9.9275 10.10508 0.160941 9.9275 10.08844 0.209085 9.9275 10.13659 13 

0.264768 5.2280 5.492768 -0.11313 5.2280 5.114874 0.000102 5.228 5.228102 14 

0.302137 5.2361 5.538237 0.228456 5.2361 5.464556 0.388362 5.2361 5.624462 15 

-0.19178 6.2664 6.074616 -0.10743 6.2664 6.15897 -0.19084 6.2664 6.075564 16 
 

يمكمممذ مةسيمممة ممممي  التيمممار   ممم ذ قممميم  وا مممت التممم  ذ المسسمممواة قيريممما 
 والمسسممممواة عمميمممما, اح تمممميا القتممممامل )العةقممممة( الممممة مممممي  اممممسة ويقممممة

اح ايامرت  ,العمميات السسما ية المسمتعممة  م   مح  اليراسمة المتغ رات و
 (DFT) لمرسمممموم ال ياقيممممة لمطرامممممك ال ة ممممة اذ طرييممممة (4-2)شممممكاا او

قتمامل ا ضمل لسسمما   ا مت التم  ذ القيريممة واقمر  لقتمامل العمميممة اعطمت 
 .(HF) م طريية  (AM1) م تم اا طريية 

 

 
 (pka/Exp),   ثابت التأين العممية     :(pka/The)ثابت التأين النظرية 

ين قيم ثوابت النظرية  والعممية  في طريقة العلاقة البيانية ب (2)الشكل 
(AM1) 

 

 
العلاقة البيانية بين قيم ثوابت النظرية  والعممية  في طريقة  (3)الشكل 

(HF) 
 

 
العلاقة البيانية بين قيم ثوابت النظرية  والعممية  في طريقة  (4)الشكل 

(DFT) 
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Calculation of ionization constant for some Oximes and Schiff bases using 

quantum mechanics methods (AM1,HF,DFT) 

Abstract 
This research included a theoretical study to calculate the values of ionization constants (pka) for sixteen 

compounds of oxymes and the Schiff principles that are compensated in a temperature of 298 in the gas phase. 

Theoretical calculations were performed using two methods of quantum mechanics, the second one is 

represented by semi empirical methods, which is AM1 and the second method represented By the basic 

calculations of ab-initio, namely the Hattry-Fock method (HF) and the density function theory (DFT), this study 

includes calculating a number of physical variables represented by Mullikin's charges, the length of the angles, 

and energy variables such as (ɳ, µ, W, HOMO, LUMO) The physical and energy variables extracted using MM2 

molecular mechanics, and using the SPSS statistical analysis program, the relationship between theoretically 

calculated physical variables with each other and its relationship with the practical ionization values of the 

studied compounds was found, and that the values of correlation coefficients and the standard deviation obtained 

from multiple statistical analysis of the three above methods were Good values were as follows in the AM1 

(R2=0.990) and (SD=0.264) variables (Torsion, C7 = N8, H18, ɳ) and in the HF3.21G (R2=0.984) and 

(SD=0.326) variables (µ, H18, VDW, C7) and in the DFT method (R2 = 0.992) and (SD = 0.237) for the 

variables (ɳ, H18, C7 = N8, C7-C9) and found that the DFT method was the best because its results are fairly 

close to the practical results.‏ 


